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1. Introducción al problema de la traslocación de poĺımeros
La traslocación es un proceso de dinámica molecular en el cual un poĺımero (molécula
con forma de cadena, compuesta por multitud de part́ıculas idénticas) cruza una membra-
na de un lado a otro. Es un proceso de gran importancia en mecanismos fundamentales
para el funcionamiento de la célula, como la śıntesis de protéınas, y tiene, además, multitud
de aplicaciones tecnológicas: es uno de los métodos más baratos y rápidos de secuencia-
ción molecular [1]; se puede utilizar para acortar protéınas [2], detectar micromoléculas
de ADN [3] o, para determinar la distribución de masas de una mezcla de poĺımeros [4].
Por esta razón, desde la década de los 90 y hasta la actualidad, ha crecido el número de
publicaciones sobre dicho fenómeno y la comunidad cient́ıfica se ha lanzado a estudiarlo
desde puntos de vista teóricos, experimentales y computacionales.
Durante los procesos de traslocación, un poĺımero pasa de un lado a otro de la membra-
na a través de un poro en la superficie de la misma. Las partes del poĺımero que no estén
pasando a través del poro, se sitúan próximas a la pared, y, por tanto, van a presentar una
interacción electrostática con la misma que afectará al proceso de traslocación.
En este trabajo se presentará un estudio de dicha interacción poĺımero-membrana des-
de un punto de vista teórico y computacional. Para ello se emplearán dos modelos de
poĺımero (Freely-Jointed Chain Model y Worm-Like Chain Model) y se medirán diversas
magnitudes que aportarán información acerca de la interacción poĺımero-membrana y de
cómo afecta a la forma estructural del poĺımero. También se presentarán medidas de la
interacción de los diversos monómeros del poĺımero con la membrana para comprobar qué
monómeros interaccionan más durante la traslocación.
Todas estas medidas servirán para conocer más a fondo esta interacción, aśı como su
papel en la traslocación, y aportarán una base para futuras simulaciones y estudios de
dicha interacción con modelos de poĺımeros más sofisticados y realistas.
2. Principales modelos de poĺımeros: Freely-Jointed Chain
Model y Worm-like Chain Model
2.1. Freely-Jointed Chain Model
Desde el inicio del estudio teórico de poĺımeros, a comienzos y mediados del siglo 20,
se han propuesto diferentes modelos que pretenden explicar distintas caracteŕısticas ob-
servadas en los poĺımeros reales. Dichos modelos fueron complicándose y refinándose a lo
largo del siglo pasado con el objetivo de que cada vez fueran más fieles a la realidad y
reprodujeran más comportamientos de las moléculas reales.
Uno de los primeros modelos propuestos para la modelización y el entendimiento teóri-
co de los poĺımeros es el Freely-Jointed Chain Model, propuesto por Kuhn en la década
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de 1930. En él, se considera al poĺımero como una sucesión de monómeros de una longitud
determinada (b=longitud de Kuhn). Estos monómeros no son interactuantes entre śı y, se
mueven de manera aleatoria por el medio debido a la agitación térmica.[5]
Se trata de un modelo poco realista, ya que no tiene en cuenta fenómenos de repul-
sión entre distintos monómeros. Sin embargo, el Freely-Jointed Chain Model, aunque sea
simple, reproduce adecuadamente algunos fenómenos observados en los poĺımeros reales
cuando se encuentran en disoluciones.
Un ejemplo de comportamiento que este modelo reproduce correctamente es la medida
del radio de giro del poĺımero en función del tamaño del mismo (número de monómeros
de la molécula).
El radio de giro de un poĺımero es una magnitud que mide cómo de separados están los
monómeros del centro de masas de la molécula. Va a dar, por tanto, una idea del tamaño
del poĺımero. Es una de las variables más importantes a la hora de estudiar la estructura
de un poĺımero ya que va a proporcionar información sobre si el poĺımero está estirado, o,
por el contrario, se encuentra muy plegado.






(Ri −RCM )2 (1)
siendo N el número de monómeros, Ri la posición del monómero i y RCM la posición del
centro de masas del poĺımero.
Un valor pequeño de esta magnitud va a implicar que los monómeros del poĺımero se
encuentran cercanos al centro de masas de la molécula, y, por tanto, que el poĺımero se
encuentra en una conformación globular. Por el contrario, un valor grande del radio de
giro va a indicar gran separación entre los monómeros y el centro de masas, lo que indica
que la molécula estará estirada.







y teniendo en cuenta que la correlación entre la posición de dos monómeros si estos
son distintos es 0 y cuando se trata del mismo monómero es b2 :
〈RiRj〉 = b2δij (3)








Otro de los fenómenos que este poĺımero va a explicar de manera satisfactoria es cómo se
comporta la molécula cuando se aplica sobre sus dos extremos una fuerza. El poĺımero se
irá alargando, pasando de una conformación globular a una conformación estirada confor-
me aumentemos la fuerza.
Si se aplica una fuerza F a un poĺımero, la enerǵıa por segmento va a ser la siguiente:
Esegment = −~ri · ~F = −riFcos(θ) (5)




~ri · ~F (6)


































Una vez obtenida la función de partición factorizada va a ser sencillo calcular la enerǵıa
libre del sistema. Diferenciándola respecto a la fuerza, se obtendrá la distancia extremo a
extremo de la cadena Freely-Jointed Chain Model cuando se le aplique una fuerza externa
constante.





























La función obtenida es la función de Langevin, fórmula que aparece también en el
estudio de los materiales paramagnéticos.
2.2. Modelo de simulación
Desde el punto de vista computacional, este modelo se puede simular de varias formas
(malla de 1, 2 o 3 dimensiones...). En este trabajo se ha considerado el poĺımero como una
sucesión de masas (los monómeros) unidas por muelles en un espacio tridimensional.
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donde se observa un término disipativo, lineal con la velocidad (γmd~ri/dt), un término
estocástico (cuya variable estocástica es β(t)), y el gradiente del potencial del sistema, que
variará en función del modelo de poĺımero y sistema que estemos considerando.
En el caso del modelo del FJC, este último término es el potencial elástico de los







(‖~ri − ~ri−1‖ − l0)2 (12)
En cuanto al método de evolución temporal empleado para simular un poĺımero gobernado
por esta ecuación, se ha utilizado el algoritmo de evolución estocástica de Gronbech-Jensen
[6], cuyas fórmulas y funcionamiento se detallan en el apéndice B.
Con dichas herramientas y métodos de simulación se han obtenido los datos aqúı pre-
sentados. En la figura 1, se representa ,a la izquierda, el radio de giro del poĺımero, y a la
derecha, la distancia extremo a extremo de un poĺımero de 6 monómeros.
Figura 1: Izquierda: Gráfica grande: Radio de giro frente al tamaño del poĺımero. Valo-
res teóricos (4) y de simulación. Modelo FJC. Gráfica pequeña: R2g frente al tamaño del
poĺımero para una mejor apreciación de la dependencia. Valores teóricos (4) y de simula-
ción. FJC. Derecha: Distancia extremo a extremo del poĺımero frente a la fuerza aplicada.
Valores teóricos (10) y de simulación. Modelo FJC.
Se comprueba que los datos obtenidos en la simulación y los obtenidos con las ex-
presiones teóricas son adecuados y concuerdan, por lo que se puede concluir que la si-
mulación propuesta en este trabajo reproduce satisfactoriamente el modelo de poĺımero
Freely-Jointed Chain Model.
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2.3. Worm-like Chain Model
Como ya se ha mencionado anteriormente en este documento, el Freely-Jointed Chain
Model es un modelo poco refinado de poĺımero. Para describir ciertos comportamientos
o para perfeccionar las predicciones teóricas ya obtenidas, se necesita tener en cuenta las
interacciones entre los distintos monómeros de la molécula. Un modelo que tiene en cuenta
estas interacciones es el Worm-like Chain Model (WLC). En él se introduce un potencial
de rigidez a tres cuerpos consecutivos, definido por:
VBi = −B cos θi (13)
En la expresión (13) la B es el parámetro del potencial WLC y determina la intensidad
del mismo. El θi es el ángulo que forman los enlaces de los distintos monómeros entre śı. De
acuerdo con la expresión del potencial (13), este alcanzará su valor mı́nimo cuando el ángu-
lo entre los monómeros sea nulo, por tanto, va hacer que el poĺımero tienda a estar estirado.
Aśı, para el modelo WLC, el potencial que aparece en la ecuación de Langevin (11)
vendrá dado por:




Este modelo no dispone de una predicción teórica de la distancia extremo a extremo
del poĺımero cuando se le aplican fuerzas en los extremos; pero, śı que proporciona una
predicción del radio de giro del mismo [7].
Para el desarrollo teórico de la expresión del radio de giro en este modelo, es necesario
introducir ciertas magnitudes. La primera es la longitud de correlación. Con esta variable se
obtiene la relación que existe entre los vectores tangentes de distintos puntos del poĺımero,
y que va a ser proporcional a la siguiente exponencial.
〈~l(s)~l(s′)〉 ∝ 〈cosθ(s)〉 ∝ e
−|s−s′|
Lp (15)
La otra magnitud que hay que introducir es la longitud de persistencia. Aparece en
el denominador del exponente de la expresión 15, y, por tanto, proporciona información






donde B es el parámetro de potencial del WLC.
Una vez definidas estas variables se puede pasar ya calcular el radio de giro. Para el









ds′〈h2(s′ − s)〉 (17)
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donde 〈h2(s′ − s)〉 es a distancia media entre dos puntos, s’ y s. Dicha cantidad se va


















Que a su vez introduciendola en la expresión (17) va a permitir llegar a la ecuación






















LLp, L Lp (22)
Estas expresiones, al igual que para el caso del Freely-Jointed Chain Model, se pueden
comprobar con simulaciones.
Para un parámetro de potencial WLC B=20 se obtienen los datos teóricos (fórmula 20)
y computacionales presentados en la figura 2.
Se observa que los datos teóricos y computacionales son compatibles entre śı.
Figura 2: Radio de giro frente al tamaño del poĺımero. Modelo WLC.
Valores teóricos (20) y experimentales. Figura pequeña: R2g frente al tamaño del
poĺımero. Valores teóricos (20) y experimentales.
Como ya ha sido mencionado, no existe una fórmula anaĺıtica para la distancia extremo
a extremo del poĺımero frente a la fuerza aplicada. Sin embargo, śı que existe una expresión
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de interpolación que permite predecir el comportamiento del poĺımero para fuerzas bajas















Los datos de la simulación para esta magnitud son los mostrados en la figura 3. En
ella se ve que efectivamente para valores medios de fuerza, los valores computacionales se
separan más de los proporcionados por la expresión (23), pero que para valores altos y
bajos de fuerza el comportamiento se reproduce perfectamente.
Figura 3: Fuerza frente a distancia extremo a extremo normalizada. Modelo WLC. Tamaño
del poĺımero N=70. Valores teóricos (Fórmula de interpolación de Marko and Siggia (23))
y valores de la simulación.
3. Resultados anaĺıticos de la interacción del poĺımero con
la pared
Añadir una pared a nuestro sistema, va a hacer que todas las variables medidas cam-
bien. Esto se debe a que, al introducir la pared en el sistema, el espacio de configuraciones
posibles del poĺımero va a verse reducido. Esto hará que la función de partición del mismo
vaŕıe y que por tanto, su enerǵıa libre sea menor. Esta disminución en la enerǵıa libre va
a hacer que todos los observables del poĺımero vaŕıen con respecto al caso del poĺımero libre.
Del poĺımero con pared no existen tantos resultados anaĺıticos como del caso del poĺıme-
ro libre, sin embargo, śı que se han obtenido algunas expresiones teóricas de la fuerza que
ejerce la pared sobre el poĺımero en función del tamaño del mismo. Aqúı se detalla el desa-
rrollo necesario para obtener una expresión de anaĺıtica de esta magnitud. En el apéndice
C se detalla un desarrollo para un sistema ligeramente distinto.
3.1. Fuerza poĺımero-pared para un sistema de malla con el poĺımero
anclado a la pared
Para deducir la ecuación de la fuerza poĺımero-pared, en el eje perpendicular a la mis-
ma, en función del tamaño del poĺımero, se plantea un espacio de configuraciones de malla
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tridimensional, en el cual los monómeros pueden tomar la posición de los nudos de la malla
[8]. Se considera que la pared está situada en el plano x = 0.
Se supone que el poĺımero se encuentra anclado al punto A = (0, 0, 0), el origen de
nuestro sistema de referencia, y que no es posible que en la coordenada perpendicular a
la pared (x), la posición de los monómeros sea negativa (xi ≥ 0). Para calcular la fuerza
ejercida por el poĺımero sobre la pared, se calcula la función de partición de un sistema
con estas caracteŕısticas. Esta función de partición va a ser la suma de todas las configu-
raciones que permita la condición señalada en este párrafo, y se calculará como la suma
de todas las configuraciones, menos las prohibidas.
Si se señala un punto al azar de los permitidos, al que llamaremos B. Se puede saber,
por el principio de simetŕıa, que todos los caminos no permitidos entre estos puntos van
a tener solamente un camino simétrico1 que vaya del punto A′ = (−2a, 0, 0) al punto B,
donde es la constante de la malla (a = 2Lp), es decir, el espacio entre dos nodos de la
malla.
Figura 4: Ejemplificación de camino simétrico. Imagen modificada de la original de la
referencia [8].
Que este camino simétrico sea único, va a hacer que todas los caminos prohibidos
entre A y B se puedan escribir como todos los caminos posibles entre el punto A′ y B.
Como la función de partición será la suma de los caminos de A a un punto genérico
(xN , yN , zN ), menos los caminos no posibles entre estos dos puntos se puede escribir la
siguiente fórmula. Teniendo en cuenta que los caminos prohibidos se pueden escribir como





{N [A→ (xN , yN , zN )]−N
[
A′ → (xN , yN , zN )
]
} (24)
Se va a poder desarrollar esta expresión como:
1En este sistema se considera un camino simétrico respecto a otro a aquel que espeja el tramo del camino









N [A→ (xN , yN , zN )] =
≈ (2d)NP(0 ≤ xN < 2a) ≈ (2d)N2aρ(0)
(25)
donde d es la dimensión del espacio, en este caso 3; P(0 ≤ xN < 2a) es la probabilidad
de que una cadena acabe entre los puntos x = 0 y x = 2a; y ρ(x) es la densidad de








donde σ2 = a2N/d. Entonces:











Una vez tenemos la función de partición, se va a calcular la enerǵıa libre como:
φ = −kBT ln(Z) (29)
Sustituyendo 28 se obtiene:

































Teniendo en cuenta que la fuerza va a venir dada por la derivada de la enerǵıa libre













Si se introduce la equivalencia entre la longitud de persistencia y la constante de malla










4. Resultados experimentales de la interacción del poĺımero
con la pared
Una vez se ha comprobado y estudiado el comportamiento del poĺımero aislado, aśı
como el estudio teórico de este con la pared de la célula, se va a introducir la interacción
poĺımero-pared en las simulaciones. La manera de introducir esta simulación va a ser
añadir al poĺımero un potencial repulsivo. El potencial que se va a emplear para esto es















si z < 2
1
6σ




donde los parámetros de la expresión indican la fuerza repulsora de la pared (ε), y la
distancia a la que actúa (σ).
Figura 5: Potencial de Lenard-Jones modificado (33) para varios valores de ε y σ para
visualizar su funcionamiento.
Sobre este sistema poĺımero-pared, se van a realizar medidas de varias magnitudes:
radio de giro, distancia extremo a extremo, posición del centro de masas, fuerza entre la
pared y el poĺımero... Para la medida de la fuerza entre la pared y el poĺımero, aśı como
para evitar que la repulsividad de la pared aleje al poĺımero de esta y deje de interactuar,
se une primer monómero del poĺımero con la pared a través de un muelle.
Este muelle será sobre el que se realice la medida de la fuerza que provoca la pared en
el poĺımero, y va a quedar definido por su longitud natural (l0,pared) y por su constante
elástica (kpared). En todas las simulaciones realizadas para la obtención de los resultados




El sistema global simulado será por tanto el mostrado en la figura 6.
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Figura 6: Esquema del sistema a simular con todas las variables del mismo.
Con todo esto, el potencial que tendremos que introducir en la ecuación de Langevin
(11) para simular el sistema adecuadamente será:
En el caso del modelo FJC:
VFJC,pared = VFJC + V (z)pared + Vanclaje (35)
y para el modelo WLC:
VWLC,pared = VWLC + V (z)pared + +Vanclaje (36)





kpared(|~r0| − l0,pared)2 (37)
Los datos obtenidos para las variables medidas en este sistema se presentan en el
siguiente subapartado.
4.1. Freely-Jointed Chain Model
En primer lugar se presentan los datos de radio de giro, fuerza en la pared, distancia
extremo a extremo y posición del centro de masas, estas últimas en el eje perpendicular a
la pared.
De estos datos si que se tienen algunos resultados teóricos, por lo que será posible
comprobar la veracidad de los mismos y ver si seŕıa posible realizar alguna modificación a
estos para que tengan una mayor concordancia con las simulaciones.
Se presentan a continuación los resultados que se han obtenido.
4.1.1. Fuerza en el eje perpendicular a la pared
Para este magnitud se tiene la predicción teórica presentada en la ecuación (32). Sin
embargo, el modelo de poĺımero presentado en este sistema no era exactamente igual al
simulado en este trabajo, ya que en el estudio presentado en el apartado 3.1., el poĺımero
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era una molécula que se mov́ıa en un espacio de configuraciones de malla mientras que en
las simulaciones realizadas para obtener los datos aqúı presentados, el entorno en el que
se mueve el poĺımero no es una malla, si no un espacio en el que la molécula tiene libertad
completa de movimiento.
Por este motivo, el fit para comprobar si este comportamiento se cumple, no se realizará
exáctamente a la ecuación (32), ya que en ella ciertos parámetros como la dimensión del
espacio (d), no son completamente transportables a nuestra simulación. Por ello, el fit se





El fit esperado para esta función no va a ser el más exacto, por las diferencias entre el
modelo teórico y el simulado. Debido a esta razón, se ha realizado un fit a una segunda
ecuación, muy similar a (38) pero con una modificación que hará que el fit sea mejor. Esta
ecuación es:




Los resultados obtenidos para ambos fits se muestran en la figura 7.
Figura 7: Datos de la fuerza poĺımero-membrana en el eje perpendicular a la pared para
el FJC. Fits realizados a la función A+ C/x (38) (color verde) y a la función A′ + C ′/xγ
(39) (color azul).
De acuerdo al método del χ2red
2, ambos fits parecen correctos. Sin embargo, el fit
realizado a la expresión (38) tiene un valor del χ2red mucho mayor, y reproduce de una ma-
nera muy poco adecuada el comportamiento de los datos obtenidos en la simulación. Esta
discrepancia entre la teoŕıa expuesta en el apartado 3.1. (fit azul) y los datos experimenta-
les, puede deberse al hecho de que el sistema de configuraciones supuesto en el desarrollo
teórico no es del todo compatible ni con la simulación ni con la realidad. En este desarrollo
se supone que el espacio en el que se mueve el poĺımero es un espacio de malla y no uno
con libertad total de movimiento para la molécula, que es el que se da en la simulación
y en la realidad. Para adaptar el resultado teórico del apartado 3.1. (ecuación (32) a lo
obtenido en las simulaciones y a un sistema más realista se propone añadir un exponente
a la longitud del poĺımero (L), tal y como se hace en la expresión (39) (fit verde).




4.1.2. Radio de Giro
Aqúı se presenta el radio de giro cuando el poĺımero interacciona con la pared, magnitud
para la cual no se tiene predicción teórica. Para comprobar como cambia esta magnitud con
respecto al caso sin pared, en la gráfica de los resultados, se ha representado la predicción
teórica para el poĺımero libre, la cual viene dada por la expresión (4).
Figura 8: Radio de giro para el modelo FJC. Ĺınea morada: Simulación con pared. Ĺınea
verde: Expresión teórica sin pared (4).
Se aprecia que el comportamiento es realmente similar, aunque ligeramente menor en
el caso del poĺımero con pared. Esto querrá decir, que la acción de la pared va a compactar
el poĺımero, aunque lo hará de forma muy leve.
4.1.3. Centro de masas y distancia extremo a extremo en el eje perpendicular
a la pared
Se presentan los resultados obtenidos de estas dos magnitudes en la gráfica 9.
Figura 9: Gráfica grande: Centro de masas en el eje z (ĺınea morada) y distancia extremo
a extremo (ĺınea verde) en el eje z. Modelo FJC. Gráfica pequeña: Comportamiento del
centro de masas en el eje z (ĺınea morada) y de la distancia extremo a extremo en el eje z
(ĺınea verde) para poĺımeros pequeños. Modelo FJC.
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Se observa que el comportamiento de ambas magnitudes es considerablemente similar.
Este hecho se aprecia especialmente para poĺımeros de pequeño tamaño en los cuales se ve
que ambas gráficas presentan la misma dependencia. Para poĺımeros más grandes parece
que las dos magnitudes se aproximan un poco.
Cabe destacar un fenómeno que en una primera reflexión parece antiintuitivo. El valor
de la posición del centro de masas en el eje perpendicular a la pared es mayor que el valor
de la posición extremo a extremo en ese mismo eje. Más adelante en este trabajo, y con el
apoyo de las medidas de interacción con la pared de todos los monómeros de un poĺımero,
se dará una posible explicación a este fenómeno.
4.2. Worm-like Chain Model
A continuación se presentan los resultados obtenidos de las mismas medidas para el
Worn-like Chain Model. Se han simulado diversos valores del potencial WLC (B), B = 1,
B = 2, B = 5, B = 10, B = 20 y B = 40, para aśı poder comprender bien como dependen
estas variables en función de dicho parámetro, y por tanto, de la longitud de persistencia
(16).
En las gráficas, se ha representado también los datos obtenidos para el FJC, con lo que
se visualizará aún mejor la variación de las magnitudes.
4.2.1. Fuerza en el eje perpendicular a la pared
Los datos obtenidos para la fuerza en el eje perpendicular a la pared para todas las
simulaciones realizadas (FJC y WLC) son los presentados en la figura 10.
Figura 10: Izquierda: Fuerza en el eje perpendicular a la pared para el
FJC y para el WLC con varios valores distintos del parámetro del potencial
(B = 1, B = 2, B = 5, B = 10, B = 40). Derecha: Zoom al comportamiento no monótono
del WLC para poĺımeros pequeños.
Como se ve, hay una clara dependencia con respecto al potencial del WLC. Conforme
se va aumentando el parámetro B, el valor de saturación de la fuerza en el eje perpendicu-
lar a la pared va disminuyendo. Se ha realizado un fit de los valores obtenidos de la fuerza
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a las funciones exponencial y C/xγ + A. Los resultados obtenidos del fit se presentan en
el apéndice D.
Cabe destacar también que para el WLC con parámetro de potencial (B) grande, se
observa un comportamiento no monótono cuando los poĺımeros son de pequeño tamaño
(Figura 10, gráfica derecha). Para los parámetros de potencial B = 10, 20y40, se observa
que la fuerza tiene un pequeño máximo antes de alcanzar el estado de saturación en el
cual es constante. Para comprender a que se debe este comportamiento, haŕıa falta realizar
estudios teóricos sobre la interacción poĺımero-membrana, no solo para el modelo FJC, si
no también para el modelo WLC.
En la expresión obtenida en el apartado 3.1. (ecuación (32)), se puede ver que la fuerza





Con los datos obtenidos en las simulaciones, se va a poder comprobar si los datos de las
simulaciones se ajustan a la dependencia de la fuerza de saturación con respecto de la
longitud de persistencia presentada en la ecuación (40). Para ello, realizaremos un fit de





La gráfica y el fit que se obtienen se presentan en la figura 11.
Figura 11: Fuerza de saturación en función del parámetro de potencial del WLC (B). Fit
realizado a la expresión (41).
El factor χ2red es menor que uno, por lo que en un principio, se puede considerar como
un fit adecuado.
Por otro lado, no se puede decir que los datos obtenidos en las simulaciones concuerden
con la expresión teórica de la fuerza de saturación (40). Para que concordasen, el valor del
exponente γ tendŕıa que ser 1, y sin embargo el valor obtenido es γ = 0,079± 0,003.
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Al igual que ocurŕıa con la fuerza en el eje perpendicular a la pared para el FJC, las
predicciones teóricas del apartado 3.1. no se cumplen, y hace falta modificarlas para que
concuerden con lo obtenido en las simulaciones.
4.2.2. Radio de Giro
En cuanto al radio de giro, se observa que conforme se va aumentando el parámetro
de potencial del WLC (B) los radios de giros cada vez son mayores. Esto se debe a que
cuanto mayor sea B, más ŕıgido es el poĺımero, más estirado estará y, por tanto, mayor
será su radio de giro.
Figura 12: Radio de giro para el FJC y para el WLC con varios valores distintos del
parámetro del potencial (B = 1, B = 2, B = 5, B = 10, B = 40).
4.2.3. Centro de masas y distancia extremo a extremo en el eje perpendicular
a la pared
En cuanto a estas variables, sucede algo similar a lo que ocurre con el radio de giro.
Conforme se aumenta B, los valores de ambas variables aumentan, debido al incremento
en la rigidez del poĺımero.
Figura 13: Izquierda: Centro de masas en el eje perpendicular a la pared en función del
número de monómeros. Modelos FJC y WLC. Derecha: Distancia extremo a extremo en el
eje perpendicular a la pared en función del número de monómeros. Modelos FJC y WLC.
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4.3. Interacciones con la pared
Además de las medidas ya detalladas en los apartados anteriores, se han realizado
también una serie de medidas para estudiar la interacción relativa que tienen los poĺımeros
con la pared, y aśı ver que monómeros tienen un papel más relevante en la interacción. Con
este objetivo se ha realizado, en primer lugar, una medida del número de interacciones de
cada monómero con la pared. Se entiende como interacción, la entrada de un monómero
en la zona en la que actúa el potencial de la pared (33). Por tanto, si un monómero pasa a
estar a una distancia menor de 21/6σ de la pared en la coordenada z, se considera que ha
interactuado con la misma. El número de interacciones obtenido para un poĺımero FJC de
N = 20 se presenta en la figura 14.
Figura 14: Número de entradas de cada monómero en la región de acción de la pared
normalizadas con el número total de entradas de todos los monómeros en dicha región.
Modelo FJC N = 20.
Para el caso de un poĺımero WLC de N = 20, para distintos valores del potencial WLC
(B), se han obtenido los valores presentados en la figura 15.
Figura 15: Número de entradas de cada monómero en la región de acción de la pared
normalizadas con el número total de entradas de todos los monómeros. Modelo WLC
N = 20. Gráfica a: B = 1. Gráfica b: B = 5. Gráfica c: B = 10. Gráfica d: B = 40.
También se han realizado gráficas del tiempo de interacción de los monómeros con la
pared. Para ello se han registrado los pasos de tiempo que los monómeros pasan en la
región de acción del potencial de la pared (33) en vez de el número de veces que entran en
la misma.
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Los datos obtenidos para los poĺımeros de 20 monómeros del FJC y el WLC se presentan
el las figuras 16 y 17 respectivamente.
Figura 16: Tiempo de interacción total (número de pasos temporales) de cada monómero
con la pared normalizado con el tiempo total de interacción de todos los monómeros.
Modelo FJC N = 20.
Figura 17: Número de pasos temporales de interacción con de cada monómero con la pared
normalizado con el número de pasos totales de interacción de todos los monómeros. Modelo
WLC N = 20. Gráfica a, B = 1. Gráfica b, B = 5. Gráfica c, B = 10. Gráfica d, B = 40.
Se ve, en primer lugar, que las gráficas de interacciones y de tiempo son muy similares
dos a dos (FJC con FJC, WLC de B = 1 con WLC de B = 1...), por lo que se puede
concluir que el tiempo que pasa cada monómero en contacto con la pared por interacción
es el mismo, sea el monómero que sea.
En cuanto a la forma funcional de estas gráficas, cabe destacar que en todas se aprecia
que el monómero más interactuante es el primero. A partir de este monómero, el número
de entradas o el tiempo de interacción van disminuyendo poco a poco. La primera part́ıcu-
la, al estar unida a la pared por el muelle, va a ser la más interactuante. Los monómeros
posteriores a este primero, tendrán más probabilidad de interaccionar con la pared cuanto
más cercanos sean a este primer poĺımero anclado a la pared.
Por otra parte, también se observa que conforme se aumenta el valor del parámetro del
potencial del WLC Model (B), el primer monómero sufre más interacciones y la cáıda en
el número de interacciones del primer al segundo monómero es más abrupta. Esto se debe
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a la rigidez del poĺımero WLC. Cuanto más ŕıgido sea el poĺımero (mayor sea el valor de
B), mayor será la tendencia del mismo a estirarse, y por tanto, menos probable será que
los monómeros que no sean el primero interaccionen con la pared.
Sin embargo, también se observa un comportamiento inesperado. Conforme se llega al
final de la molécula, el número de entradas y el tiempo de interacción vuelven a aumentar,
especialmente en el último monómero, para el cual se observa, en todas las simulaciones
realizadas, un número significativo de interacciones.
Para intentar dar una explicación a este fenómeno, se va a calcular la distancia media
de las part́ıculas a la pared en el eje perpendicular a la misma, aśı como la varianza de
esta magnitud. Esta varianza va a dar la anchura de la distribución de posiciones de las
part́ıculas en este eje. Aśı, y de acuerdo con los datos obtenidos en las figuras 14, 15,
16, 17; cabŕıa esperar que las part́ıculas más interactuantes (las primeras y las últimas),
tuvieran una anchura de distribución que se adentrase en la región de acción de la pared, o
por lo menos, que estuviera más cerca de hacerlo, ya que eso indicaŕıa que su movimiento
favorece la interacción.
Se presenta, a continuación, una representación esquemática del fenómeno esperado
para su mejor visualización.
Figura 18: Representación esquemática de la diferencia de anchura de las distribuciones
del movimiento de los monómeros en el eje z. La barra azul representa la distribución de
la posición promedio z de cada monómero.
Esto indicaŕıa que efectivamente, es más probable que los primeros y los últimos
monómeros entren en la zona de interacción. Los primeros al estar unidos por el muelle de
anclaje (rojo), y los últimos debido a su mayor anchura de distribución de posiciones. Se
presentan los datos obtenidos de distancia promedio y de varianza para el modelo FJC en
la siguiente figura:
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Figura 19: Distancia promedio a la pared en el eje perpendicular a ella. Las barras verticales
indican la raiz de la varianza de cada uno de los monómeros. La ĺınea verde representa el
rango de acción e la pared. FJC N = 20.
En la parte inferior de la figura se aprecia claramente el fenómeno que se esperaba y
que concuerda con las medidas presentadas hasta ahora. Las distribuciones de los primeros
monómeros, debido su menor distancia promedio en este eje, y la de los últimos monóme-
ros, debido a su mayor anchura, se adentran más en la región de acción de la pared que
las de las part́ıculas intermedias del poĺımero.
Una posible explicación para el hecho de que las part́ıculas del final del poĺımero tengan
una mayor anchura de distribución y que interaccionen más con la pared es la baja kpared
que tiene el sistema simulado (34). Esta baja kpared va a hacer que el poĺımero tenga un
anclaje débil, y que por tanto, tenga una mayor libertad de movimiento. Esta libertad , le
permitirá realizar desplazamientos muy amplios en los cuales podrá llegar incluso a rotar
180º haciendo que su extremo se encuentre más cerca de la pared que su monómero inicial.
Esta idea del débil anclaje queda reforzada por el elevado valor obtenido de la posición
promedio en el eje perpendicular a la pared. Para un muelle con l0,pared = 0 anclado al
punto z = 0, y un sistema con una pared de potencial, cabŕıa esperar que la posición de
la part́ıcula unida a dicho muelle fuera cercana a la frontera de acción de la pared. Sin
embargo, en nuestro sistema se observa que la frontera de acción de la pared z = 0,44 (33)
y posición promedio del monómero anclado a la misma se encuentran alejadas.
Esta puede ser también la razón de que la distancia extremo a extremo de un poĺımero
FJC en el eje perpendicular a la pared sea menor que la posición de su centro de masas
en ese mismo eje (apartado 4.1.3.). Los movimientos explicados en el párrafo anterior, son
los que van a permitir que este fenómeno se produzca, ya que van a hacer que la distancia
extremo a extremo del poĺımero se reduzca.
Estos movimientos de giro permitidos por el débil anclaje, van a ser más dif́ıciles para
el modelo WLC, ya que el poĺımero será más ŕıgido, y un giro de 180º será más complica-
do debido a las propias restricciones del potencial WLC. Esto se ve más claramente en la
siguiente gráfica:
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Figura 20: Centro de masas en el eje z (ĺınea morada) y distancia extremo a extremo (ĺınea
verde) en el eje z. Se aprecia el cruce de ambas magnitudes en torno a N = 125
En ella se muestra la posición del centro de masas en el eje perpendicular a la pared y
la distancia extremo a extremo en ese mismo eje para un poĺımero WLC con B = 2. Se ve
que para tamaños pequeños del poĺımero, este todav́ıa tiene cierta libertad de movimiento
y se va a poder girar. Sin embargo, conforme se va aumentando el tamaño del poĺımero,
el giro va a ser más dif́ıcil, ya que habrá más part́ıculas que se tengan que girar, y será
más fácil que alguna se vea repelida por la pared. Esto hará que para cierta longitud, la
distancia extremo a extremo se haga mayor, tal y como se ve en la figura 20. En el apéndice
E se adjuntan las mismas gráficas para distintos parámetros de potencial (B).
Por último, se ha medido la posición media que tienen los monómeros cuando interac-
cionan con la membrana. Los distancias obtenidas se presentan en las figuras (21) y (22):
Figura 21: Distancia a la que se encuentran los monómeros de la pared cuando se encuen-
tran interactuando con ella. Modelo FJC N = 20.
Se observa que la part́ıcula inicial y final tienen interacciones más fuertes que el resto,
lo cual podŕıa tener sentido ya que son las part́ıculas menos unidas al poĺımero y que, por
tanto, más se van a poder adentrar en la región de acción de la pared. También se observa
que las interacciones de las part́ıculas centrales del poĺımero, son más débiles conforme
se aumenta la B, esto se debe a que va a ser más dif́ıcil que las part́ıculas centrales del
poĺımero se adentren en la pared cuanto más ŕıgida sea la molécula.
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Figura 22: Distancia a la que se encuentran los monómeros de la pared cuando se encuen-
tran interactuando con ella. Modelo WLC N = 20. Gráfica a: B = 1. Gráfica b: B = 5.
Gráfica c: B = 10. Gráfica d: B = 40.
5. Discusión final y conclusiones
La interacción poĺımero-pared, objeto principal de estudio en este trabajo, es una inter-
accion relevante en la dinámica molecular de los poĺımeros debido a su papel fundamental
en la traslocación. Durante la totalidad de este proceso, el poĺımero va a encontrarse inter-
actuando no solo con el poro por el que cruza la membrana, sino también con toda la pared
que rodea al mismo. Por esta razón, si se quieren entender en profundidad y detalle los
procesos de traslocación que se dan en la célula, se ha de entender también la interacción
poĺımero-pared que se produce durante la misma. La pared, debido a su acción repulsora
y a su papel como limitador del espacio de configuraciones posibles del poĺımero, va a
modificar el movimiento y el comportamiento de la molécula, tal y como se ha visto en la
sección 3 de este trabajo.
Una de las magnitudes más relevantes de la interacción poĺımero-pared es la fuerza
en el eje perpendicular a la membrana, estudiada en este trabajo. Esta fuerza, dificulta
el proceso de traslocación en la zona cis, mientras lo favorece en la zona trans, de ah́ı la
importancia de conocer y estudiar su comportamiento.
Las principales conclusiones del estudio realizado son las siguientes:
La expresión teórica presentada en el apartado 3.1. (32), no se ajusta adecuadamente
a las simulaciones realizadas en este trabajo, y es necesaria una modificación de la
expresión teórica para lograr una reproducción fiel de los resultados obtenidos (39).
En el modelo WLC, para parámetros de potencial (B) altos, aparece un comporta-
miento no monótono en las gráficas de fuerza en el eje perpendicular a la membrana
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para poĺımeros de pequeño tamaño. Este comportamiento no se observa en el FJC
ni tampoco en el WLC para B bajos. (sección 4.2.1).
En el estudio de la importancia individual de cada monómero en la interacción con
la pared (Sección 4.3) se observa que las part́ıculas finales del poĺımero tienen un
papel no despreciable en dicha interacción. Se observa que las part́ıculas iniciales
y finales son las que más interacciones tienen, mientras que las part́ıculas centrales
del poĺımero tienen un número de interacciones mucho menor (Figuras 14, 15, 16,
17). Además, estos monómeros de los extremos son los que sufren interacciones más
fuertes (Figura 22).
Se observa la importancia del valor de la constante elástica del muelle de anclaje
(kpared) en la interacción. Fijar un valor bajo de kpared permite que se den mo-
vimientos de rotación más amplios y que se puedan observar fenómenos a priori
antiintuitivos como que la distancia extremo a extremo en el eje perpendicular a la
membrana sea menor que el centro de masas del poĺımero en ese mismo eje (Figuras
9 y 20).
Todos estos nuevos fenómenos abren puertas a multitud de estudios posteriores, tanto
teóricos, como computacionales:
Estudios teóricos como el presentado en el apartado 3.1., pero sobre un espacio de
configuraciones más realista, tal vez consigan obtener una expresión teórica que se
ajuste mejor a los datos de las simulaciones, y aplicándolos al modelo WLC quizás se
obtenga también el comportamiento no monótono observado ya en los experimentos
computacionales.
Por otro lado, un estudio más detallado de la interacción de las últimas part́ıculas de
los monómeros, y de si este se produce también para valores de kpared más elevados
podrá ayudar a entender si estas part́ıculas juegan un papel tan relevante en la
traslocación como el que parece que juegan en la interacción poĺımero-pared.
La totalidad de las simulaciones se han realizado empleando código propio desarrollado
en el lenguaje C, y sin la utilización de paquetes ya programados. Se adjunta el código
empleado en el apéndice G.
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